   Контрольные вопросы к лекции "Молекулярное моделирование редокс-процессов в конденсированной среде"

1. Почему метод функционала плотности в настоящее приобрёл широкую популярность в расчётах геометрии и электронного строения наноразмерных систем? 
2. При переходе от металлического электрода (грань (111) монокристалла золота) к наночастицам золота разного размера меняется работа выхода электрона We. Влияет ли этот параметр непосредственно на скорость гетерогенного переноса электрона, протекающего с участием металлических наночастиц ?
3. В чём главное отличие классической молекулярной динамики (MD) от метода ab initio MD ?  атомистической MD от Броуновской динамики ? b initio MD от метода Кара-Парринелло (CPMD) ? 
4. Как с помощью гамильтониана Андерсона-Ньюнса в приближении узкой зоны описываются каталитические эффекты при восстановлении водорода на поверхности d-металлов и их сплавов ?

